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オブジェクト指向設計による分子動力学計算プログラム






































































































じらず にいろいろプログラム開発 に伴 うテス トコーデイングがで きる。 もし,これが
FORTRAN77であれ ば,テス トと して動作 させ るため には今 まで に作 られ て い るサ ブルーチ ンに




















機能は大幅に強化されている。また,M A Ellis and B,Straustrapの“The Anno ated C十+R fer―
ence Manu』"[1]とANSIによる基準があるため,その範囲内でプログラミングをしていれば機
種依存性は考えなくていい。







動作する。 しか し,将来的な発展を考えれば,テンプレー トや例外処理の利用が望 ましく,
ANS13 0の基準に達したコンパイラの利用が望ましい。具体的に開発に用いた開発環境は Bonand
C十+4 0 for DOS,Windows and WindowsNT(英語版)である。特に,ユー ザーインターフェイス
の部分 は Borland c十+40に付 け られているクラスライブラリー Object Windows Library 2 0
(OWL20)を用いて書かれている。しかし,分子動力学計算本体のプログラムコードの動作は
MicrOsOft VisuЛ C+十Development System for Windows 1 5(英語版)及び Symantec C十十PrOfes
sbnЛ 6 1 for Windows(英語版)の上でも確認 している。また,ユー ザーインターフェイスの部
分を Visual C十十や Symanted C十十に添付されている MidrOsoft Foundaion Classを用いてコーデイ
ングしてもほぼ同様に実現することができる。
以上, プログラムの開発に直接用いた機種はDELL OphPlex 466/LVであるが,ANS13 0の基準
を満たしているIBM AⅨ CI十/600010及びIBM C set++/600021上でも計算本体の部分は動作す
るので, これにAⅨ上のユーザーインターフェイス開発環境を組み合わせれば,IBMのワークス


























































3.2  Norm―Conserving Pseudopotentiol



























解く事よって擬ポテンシャルカ猟かを求める訳である。             1
3.3  Separable pSeudopotential










つに分けてこの問題を解決することを提案した。つまり,             |





































































































































double   grid[N];




















const unsigned int Ngridこ三500;
const unsigned int N2grid=Ngrid*2;




int Z,L,N;    //charge,angular momentum,
//quantum number
double maxR,minR,dR,hR;//max,min,and difference of
//the grid                       _
duble gridR [Ngrid];   //grid
double grid2[N2grid]; //half grid fOr Runge―Kutta
pubhc:
SConstGrid(int,int,int,int)://constructor
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SConstGrid()‖ ;   //dos,uctor
void makeGFid():  //procedure to lllake grid
































SFullPot O ldelete r i delete□V‖ ; //destructor
void makePotential(SConstGrid*r); 〃ポテンシャルを作る
|;
class SNormconserv i public SPotential l //norm_conser?ng pseudopotential






dass SUltrasoft:pubhc SPotential l   //ultrasO■pSeudopotential





























double  dwave[Ngnd];  〃波動関数の一階導関数
prOtectcd i 〃内部処理用
doubにwave fOr[NgFid]; 〃波動関数






virtttal void makeWave O,
protected: 〃波動関数の計算で用いる関数




double  dwavel(int i);















波動関数のグラフを描 くユーザーインターフェースの例をObject Windows Library 2 0によって
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付録 分子動力学計算のプログラム実装部分
本文で紹介しているグリッドクラス,ポテンシャルクラス,波動関数クラスの各メンバ関数の実
装部分を示す。また,ユー ザーインターフェースの~tf711をBorland Obj℃ct Windows LibFary 2,0ク
ラスライブラリを用いて示す。
//Sakyu ObieCtiVeヽlolec,lar Dyta―alnics Class Library
//                    versio■1.00    May 9, 1994
//    Calculate radial gridすOotential of half―gride,











i SConstGFid(int 2j int l,int n,int t=4)
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dR=(maxR―ninR)/Ngrid,



























































double SWaveFunctiOn i:derineitaFgettE 0
|
double Er=1.,




























void SWaveFunction I:ruIIge/kutta/for(int i)
i

























































/* atom4app.clpp    OVERVIEW









TEdi観l｀c*Client;    //Cliont window fbr the fFaner
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# include f`trnwn4abd,h"       //Definition of about dialogi
# indude “tmywindw.h''
〃 |latomwil14App lmp的mcntatio対|






EV COMMAND(CM DRAWWAVL DrawWave),
// 11atomwin4AppRSP_TBL_ENDII
END_RESPONSE_TABLEI
//FFaneWindOw must be derived to override P―aint fOr Pre iew and Print.
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//









atomwin4App: l atomwin4App()i TApplicati釘ュ(“S‐akyu Obiect?e MOlecul r Dynalllics")
|
//CO血InOn flle■e naaS and fllters for open/Save As dialogsi Flename and diFeCtOrd aFe
//computed in the member ftlnctions CmFneOpen,and CmFileSaveAs
FllcData Fla―gs=OFN_FILEMUSTEXIST 1 0FN_HIpEREADONLY I
OFN OVERWRITEPROMPT;
FileDataISetFilter(“ALL Files(*.*)| *,* |'り ,
//1NSERT〉)YouF COnStructOr cOdc heFe.
|
atomwin4App l i atOttwin4App O
|









SDIDesFrame*frane=ne4・SDID cFralne(Oi GetNalne(),new TMyWindow):
//TMyM/indow in this new opeFattOn is a key paraneter to hnk
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//this Mainframe with the TMyttrindow cl        ass of tmywindwicpp
nCmdShow=nCmdShow!=SW SHOWMINIMIZED?SW SHOWNORMALinCmdShowi
//Assign ICON w/this apphcation,
frame―)Setlcon(this,IDI SDIAPPLICATTON);
//
//?lenu associated with window and acceletor table associated with table,
//





//Menu Help AbOu atomwin4 exe conamand
void atomwin4App: i CnHelpAbout()
|
//






TBIVbxLibrary  vbxSupporti     //This apphcatiOn haSヽ/BX controls,
atomwin4App  App i
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/■TMアヽVi■dowicpp    OVERVIEW




#include(Owl¥dch〉   //deすice context
#include(dasslib¥arraysilly
#itlclude rtlxp■1_dih"
#inclJdc ttatom4app.rh″    //Dゞin■ion 9f all resouFeeS・




cttss TMyWindow i public TWindow i
public.:
TDC*宮rapllDC,
TP01■偽*    Lirle i
TPoints*Wavei
SColls崎?d*ri   〃分子動力1学計算のグリツドクラスのインスタンス
SF,1lPot* v:   //ポテンシヤルクラスのインスタンス









































// 11TMttindOWRSP TBL ENDII
END_IRIESPONSE_TABLE;
〃 |ITMyWindow lmplemelltatねnl 
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TMyWindow i r TMyWindow(TWindow*―paFent,Const ellar far*tl■c,TMbdule*modulc):
TWindow(parent,itiei modull)
|
//Override the defa■lt window style fOr TWindOwi
Attr.Style l=WS_BORDER I WS_CAPT10N II〃S_CHILD I WS_A/1▲XIMIZEBOX I























































































































































if((TInputDialog(this,“A■gdar Momentum", “Illput a new L number!,














vdd TMywindOw i i setlnputs 0
1
//1NSERT)〉Ybur codc heFei
TINPUTALL_DIALOG adia10g=new TINPUTALL_DIALOG lthis,IDD_INPUTALL,0)|
adi』og SetLvaluc(L),今
adialog.SetLvaluc(N);
if(adialog,Execute O=IDOK)
|
L=adialog,GetLvalue O;
N〒adittogi CetNvalue()i
l
